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9.X 線 多 重 回 折
大 江 浩 志
§1.序 論
Ⅹ線 多 重 回 折 はRenninger(1937)に よ っ て 発 見 さ れ た現 象
で､ 回 折 強 度 を 見 か け上 ､ 強 め た り､ 弱 め た りす る場 合 が あ
る｡ 実 際 ､ Renningerは ダ イ ヤ モ ン ドの 禁 止 さ れ た 222回
折 に強 度 が あ る こ とか ら こ の 現 象 を 発 見 し た｡ Ⅹ線 多 重 回 折
が 発 見 さ れ た 初 期 に は､ LipsonとCochran(1953)に よ り結 晶
の 映 進 お よび ら旋 対 称 性 な ど に よ り消 滅 して い る 回 折 に強 度
を 与 え る こ とか ら､ 空 間 群 の 判 定 を 誤 る可 能 性 が 示 され た｡
そ の 後､ Coppens(1968)ら に よ り 任 意 の 回 折 強 度 に対 す る影
響 が 考 慮 さ れ た｡
一 般 に 多 重 回 折 は 動 力 学 理 論 に 基 づ い て扱 わ れ るべ きだ と
考 え られ て い たが ､ Soejima,Okazaki,Matsumoto(1985)に よ
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り運 動 学 理 論 が 適 用 で きる こ とが 示 され た｡ Soejimaらは運
動 学 理 論 に よ る多 重 回折 の 強 度 式 を 与 え､ それ に基 づ い た
多 重 回折 の コ ン ピ ュ ータ ーシ ミュ レーシ ョンのプ ロ グ ラ ム を
開 発 しそ の 計 算 結 果 は実 験 と非 常 に よ い 一 致 を示 し た｡
この現 象 は Ⅹ線 の み で な く､ 中 性 子 回折 で も必 ず 現 れ る も
の で あ る｡ (な お､ 電 子 線 回折 に つ い て は 多 重 回折 の影 響 が
著 しいの で 動 力 学 理 論 を用 い な け れ ば な らな い｡ )一般 に､
多 重 回折 の 強 度 は非 常 に弱 い の で､ 構 造 解 析 な ど一 般 の 回 折
強 度 測 定 で は それ に対 す る補 正 は 必 要 で は な い｡ しか し､ 電
子 密 度 の 正 確 な 分 布 な ど微 細 構 造 を決 定 す る 際 には それ を 無
視 す る こ とは で きな い｡
そ こで 今 回､ 構 造 解 析 用 プ ログ ラ ム に､ 多 重 回折 に対 す る
回 折 強 度 の補 正 プ ロ グ ラ ム を付 加 す る過 程 の 一環 と して､ 多
重 回折 の 内容 を詳 細 に検 討 した｡ また 多重 回 折 現 象 を構 造 相
転 移 の研 究 に どの 様 に応 用 で きる か につ い て も検 討 を す す め
た｡ 試 料 と して はペ ロブ ス カ イ ト型 構 造 を持 つKMnF3を選 ん
だ｡
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